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i 
ABSTRAK 
 
APLIKASI SIMULASI DINAMIKA MOLEKUL: PENGARUH 
OVERHANG RESIDU RNA TERHADAP 
KESTABILAN siRNA 
 
Suryani Widya Oktavia 
2443006089 
 
 
Terapi gen pada manusia telah digunakan untuk pengobatan pada beberapa 
penyakit. Mekanisme kerja dari terapi gen ini adalah mengoreksi gen-gen 
cacat yang bertanggung jawab terhadap suatu penyakit dan mengendalikan 
regulasi ekspresi gen-gen cacat tersebut. siRNA (small interfering RNA), 
sesuai dengan namanya, adalah RNA pendek yang terdiri atas 21-23 
pasangan basa (base pair). Dalam hal ini siRNA bisa mengakibatkan 
pemotongan mRNA yang dinamakan interferensi RNA (RNA interference) 
yang biasanya disingkat dengan RNAi. Gangguan ini mengakibatkan 
mRNA tidak bisa berubah menjadi suatu protein. Geometri dari rantai RNA 
memungkinkan untuk untai nukleotida 3’ berinteraksi dengan basa yang 
berdekatan dengan rantai tersebut. Stabilitas untaian basa apabila dua 
nukleotida dihapuskan dari 3’end  di dupleks, tergantung pada identitas basa 
dan pada untaian basa terdekat. Dalam penelitian ini, paket program 
GROMACS 4.0.3 dengan medan gaya ffAmber03 digunakan untuk 
mensimulasi kompleks Argonaute-siRNA. Molekul tersebut ditempatkan 
masing-masing dalam kotak oktahedral. Kotak tersebut kemudian diisi 
dengan molekul air TIP3P. Simulasi dikerjakan pada temperatur 300 K. 
Interaksi elektrostatik dihitung menggunakan metode particle mesh Ewald 
(PME). Pengamatan dilakukan pada sifat struktural dan sifat dinamik 
kompleks tersebut. Sifat struktural akan diwakili oleh parameter-parameter 
seperti ikatan hidrogen, sudut torsional, dan RMSD. Sifat dinamik 
kompleks tersebut diwakili oleh parameter  RMSF. Dari semua parameter 
menunjukkan bahwa residu RNA dengan overhang G-C lebih konvergen 
dibandingkan residu RNA dengan overhang C-G.  
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ABSTRACT 
 
MOLECULAR DYNAMICS SIMULATION APPLICATION: 
EFFECT RESIDUES OVERHANG RNA ON siRNA STABILITY 
 
Suryani Widya Oktavia 
2443006089 
 
Gene therapy in humans has been used for the treatment of some diseases. 
Mechanism of action of this gene therapy was to correct defective genes 
responsible for a disease and regulation of gene expression-controlling gene 
defect. siRNA (small interfering RNA), as the name suggests, was a short 
RNA which consists of 21-23 base pairs (base pairs). In this case the siRNA 
may result in cutting of the mRNA, called RNA interference (RNA 
interference) was usually abbreviated as RNAi. This disturbance resulted in 
the mRNA can not be turned into a protein. The geometry of the chain 
allows for strand RNA nucleotides 3 'to interact with the base adjacent to 
the chain. Stability when the two strands of nucleotide bases removed from 
the 3'end of the duplex, depending on the identity at a string of bases and 
the nearest base. In this study, the program package GROMACS 4.0.3 with 
ffAmber03 force fields used to simulate the Argonaute-siRNA complex. 
These molecules were placed respectively in octahedral box. The box was 
then filled with TIP3P water molecules. Simulation was done at a 
temperature of 300 K. Electrostatic interactions were calculated using 
particle mesh Ewald method (PME). Observations were made on the nature 
of the structural and dynamical properties of the complex. Structural 
properties would be represented by parameters such as hydrogen bonding, 
torsional angle, and RMSD. Dynamical properties of the complex was 
represented by the parameters of RMSF. Paraneters showed that RNA 
residue with G-C overhang more convergens than RNA residue with C-G 
overhang. 
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